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摘  要 
固定床反应器在化工过程中应用广泛，相关模型模拟工作多见于书本及文献，
但其模型求解及模拟过程往往难以形成通用的计算模块。这是由于面对不同的反
应体系，其动力学方程的数学表达形式不同，与动力学方程函数相关的自变量也
各异，加之反应所牵涉的部分参数随反应进程的变化，对不同的反应体系必须根
据其动力学方程形式单独求解和编程，使得编程工作量巨大。针对上述问题，本
论文提出一种基于通用模块编程的固定床反应器模型通用解法。 
本论文的工作集中于通用解法方式及计算模块编程的实现，而引入反应进度
𝜉这一广度性质的量作为中间变量则是本文的核心，其对通用解法的建立及通用
计算模块的编写都起到至关重要的作用。首先由于反应内的气相流速不断变化难
以精确测量，因此过往部分模型都使用平均流速简化计算，本通用解法通过将流
速描述为组分摩尔流率的相关函数形式，间接转化为带有中间变量𝜉的函数，整
个计算过程考虑流速变化，使得结果更为接近实际、更精确。其次在建立固定床
反应器通用数学模型时，同样利用反应进度𝜉将动力学中的自变量间接转化为相
关函数，以此保证动力学方程与衡算方程中自变量的一致性。最后在设计通用计
算模块时利用中间变量𝜉作为迭代计算中的关键参数，如此一来，对于特定的反
应，只需提供目标反应的动力学方程及工况操作参数，本计算模块即可求解得到
相应模拟结果。 
对于建立后的通用数学模型所具有的偏微分方程形式，本解法利用正交配置
离散使其变为易于 MATLAB 工具箱函数求解的常微分方程组。同时为验证通用
计算模块的正确性，以乙苯脱氢催化与乙炔法制氯乙烯反应过程为案例进行模拟，
模拟结果表明本解法的通用性和高效性。 
 
关键词：固定床反应器；通用解法；计算模拟 
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Abstract 
Fixed-bed reactor is the most widely used reactor in the chemical process, 
modeling and simulation of such a reactor can easily be found in literature and books. 
However, its model and simulation process are often difficult to form a general 
computing module, which is clearly not ideal for programming thus simulations. The 
reason of leading to such a situation is that the kinetic equations of the mathematical 
expression have different forms and the independent variables relevant to kinetic 
equation are also different when the reaction system changed. Therefore, the solution 
of the model thus the programming are kinetic equations dependent and specific for 
different reaction system, i.e. the forms of solution will be different for various 
kinetics thus has to do it individual and case by case. In this work, a general 
calculation method thus the computation module for fixed-bed reactor model is 
proposed aiming to solve this issue. 
In this work, it is focused to obtain general solution of the model as well as 
generic computation module in programming. With such a target, the introduction of 
reaction extent 𝜉 is the key to achieve the target. However, it is difficult to accurately 
measure the gas phase flow rate in the reaction due to its fluctuation. Therefore, the 
calculation of the average velocity is generally applied to simplify the programming 
and computation in literature. On the other hand, firstly the flow rate of the process is 
regarded as variable using the reaction extent to convert flow rate into molar flow rate 
in this work. With such consideration for solving the model equation results in closer 
to industrial process thus more precise.  
Secondly, when the general mathematical model for fixed bed reactor is 
established, the reaction extent 𝜉  is also used to transfer dependent variable in 
kinetics into relevant functions. Thus the consistency of the independent variables in 
the equation can be guarantee. The reaction extent is used as a key variable in iterative 
calculation in the final computation module. As a result, it only needs kinetic 
equations and operating parameters when a new reaction system operating in fixed 
bed reactor needs to be simulated.  
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For the establishment of the general mathematical model of partial differential 
equations, the orthogonal collocation method was applied and used MATLAB along 
with its toolbox to solve the ordinary differential equations. Two case studies these are 
“ethyl-benzene catalytic dehydrogenation” and “vinyl chloride from hydro 
chlorination of acetylene” are used to verify the computation package. The results 
confirmed the generic and efficiency of this work. 
Key words: Fixed Bed Reactor; General Computation Module; Computational 
Simulation 
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第一章 绪论 
1.1 课题的研究背景和目的 
化工过程模拟是化工学科一个重要领域，在过程设计分析与研究开发中具有
重要的地位。本论文所涉及到的固定床反应器模型验证、化学反应过程中所需要
的优化控制，甚至化工生产如何计划调度均以模拟为基础。化工过程模拟的优点
在于既可用于尚未建立或已建立的反应过程，同时面对化工过程的研究、开发和
设计时，也可用于评估其运转情况，从而更好的进行控制和改进[1]。 
随着计算机软硬件及计算技术的发展，通过建立反应器模型并进行数值模拟，
从而对化工过程进行设计分析和优化控制，已成为相关从业者处理化工工业生产
的一个重要方式。目前各种化工模拟软件相继问世，大大方便了化工过程的模拟，
使得从前一些非常复杂繁琐的求解问题可以快速通过现成的软件计算得到结果。
这类化工模拟软件虽然功能强大，但在处理某些具体的、具有特殊要求的化工过
程时，并不一定能够达到使用者想要的结果。因此在面对这类问题时，人们希望
通过使用一些专门针对某一问题的程序来得到想知道的结果，这也正是本论文研
究的核心内容。 
对于固定床反应器而言，实际上目前已存在许多成熟且符合客观事实的模型，
但这类模型通常存在两种缺点：其一是模型的通用性较差。目前大部分和固定床
反应器相关的研究，其重点还是放在反应动力学及反应过程的模拟和分析，因此
在模型设计环节并未考虑通用性的相关要求，这就使得在进行数值模拟研究的过
程中，要针对具体的反应体系反复推导衡算方程，也就是说，对于不同的反应体
系，由于反应动力学的不同，必须分别求解，无法有一通用模块。这大大增加了
方程求解和编程工作量，将很大的精力和时间花在方程的求解和编程，而不是模
拟和过程分析。其二是模型往往过于简化。由于一些反应体系受某种因素（如温
度，压力等）的影响较小，故在数值模拟的过程中会忽略这些因素的影响来达到
简化模型的目的，使得该模型在面对某一类反应体系时能得到很好的结果，而面
对其他独立反应时则会有较大误差甚至出现错误。因此本论文的目的就是针对固
定床反应器建立通用模型，提出一种切实可行的通用解法，形成通用计算模块，
使得该模型模块可适用于所有固定床的反应体系，用户仅需编制相匹配的动力学
模型程序，即可对该反应过程进行相关的模拟计算，大大提高效率。 
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1.2 固定床反应器模拟 
1.2.1 固定床反应器 
凡是床层由固定器壁所固定，流体通过固体催化剂或隔板进行反应的反应器，
统称固定床反应器[2]。工业应用中的反应器多以气相进料为主，其内部常填充有
固体催化剂，故将反应器内的这类反应称为气固相催化反应。气固相催化反应往
往以固定床反应器为主，如石油化工中的裂解、重整、异构化，合成氨工业以及
煤化工甲烷化等等。 
固定床催化剂具有返混小、机械损耗小和结构简单等优点，由于固定床床层
内的流动接近于平推流，因此当物料流过床层时，其停留时间易于控制[3]，对于
提高反应的选择性和转化率有很大帮助。但固定床也存在传热差的缺点，当反应
放热量很大时，即使是换热列管式反应器也可能出现飞温现象。比如邻二甲苯生
成邻苯二甲酸酐（简称苯酐）的反应中，在进料温度相差只有 2 度的情况下，前
后热点温度的相差值可达 20 多度，而当进料温度进一步提升时则会导致热点温
度飙升，以致反应严重偏离操作条件，甚至反应器遭到破坏[4]。 
由于固定床反应器内的固体（催化剂）是固定在床层中且位置不变，热传递
只能通过接触导热的方式进行。而装填于反应器内的催化剂往往导热性不佳，一
旦在强放热反应过程中出现飞温问题，则被烧坏的催化剂只能通过停工的方法进
行更换。无论是更换过程中涉及的劳力安全问题，还是停工后带来的直接经济损
失，都是要尽力避免的。可见，虽然内部温度控制是技术中的难点，但若事前能
通过理论计算得到整体反应过程的温度和浓度分布，以及反应操作条件变化所带
来的影响，或许可以规避很多实际操作中出现的问题，也可以对所出现的问题提
供解决策略和方案。 
1.2.2 一维模型和二维模型 
固定床反应器是一种多相反应器，描述固定床反应器的数学模型有多种，根
据本论文的研究重心，结合 1.2.1 节中所述的固定床反应器可能出现的实际问题，
同时考虑模型的通用性与编程计算的可操作性，以拟均相无返混为前提，按反应
器径向有无浓度梯度与温度梯度分为一维模型和二维模型[5]。 
一维的含义是指只在流动方向上存在浓度梯度和温度梯度，而垂直于流动方
向的同一截面上各点的浓度和温度相等[6]。即一维模型是考虑反应器轴向各微元
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间存在浓度梯度和温度梯度，而在径向方向温度和浓度不存在梯度的模型。 
图 1-1 给出了固定床一维模型的示意图，由图可知一维模型的最大特点是结
构简单，针对反应管直径较小或反应热和反应速率较小的反应，其径向的温度变
化和浓度变化可以忽略不计，此时采用一维模型是比较合理可靠的。而且由于结
构简单，计算量并不大，往往还有计算快速、运行效率高等优点。 
 
图 1-1 固定床一维模型示意图 
二维的含义是指不仅在流动方向上存在浓度梯度和温度梯度，而且垂直于流
动方向的同一截面上各点的浓度和温度也存在相应的梯度[7]。即二维模型是既考
虑反应器轴向各微元间存在浓度梯度与温度梯度，同时还考虑在径向方向温度和
浓度也存在梯度的模型。 
 
图 1-2 固定床二维模型示意图 
与一维模型相比，如图 1-2 所示，二维模型要考虑的因素更多，这也是二维
模型更接近真实情况的原因之一。通常二维模型能够更好的反映固定床床层内部
温度与浓度的分布情况。同时对于一些反应管管径和反应热较大的反应，一维模
型往往显得过于简化，不能够客观真实的反应具体情况而造成偏差。但二维模型
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比一维模型多增加了一个几何维度的计算量，因此在计算上会更为复杂。如何选
择模型，应该根据具体的反应和反应条件做出合理选择，这样方可事半功倍。 
1.3 固定床反应器数学模型的发展与演变 
关于固定床反应器的研究，早在上世纪 30 年代，Colburn 研究出固定床传热
系数与相关参数的关系[8]，并且在上世纪 50 年代由 Leva 在此基础上得到进一步
的结果[9]。不过由于当时计算工具的落后，这些研究并没有考虑普朗特数和床高，
也没有提出用数学模型解决问题的办法。虽然利用计算机进行模拟的思想很早就
被提出，但在高速和大容量的计算机尚未出现，计算机语言也尚未成熟的年代，
模拟计算只限于简单的单元操作（如换热设备），无法模拟太过复杂且参数繁多
的复杂单元操作或生产过程。比如 Ergun 方程[10]和 Molerus 方程[11]，这两种公式
均是基于一维平推流假设得到的，故对于速度和反应物热容等反应器内部的局部
参数无法预测其准确的分布。直到 1960 年，由于更有效的大型电子计算机的出
现和采用 FORTRAN 语言的模拟软件以后，对于固定床的研究才开始广泛使用数
值模型的方法，在当时 Liu Shean-lin 和 Amundson[12]的研究就颇具权威，但考虑
的仅是一维绝热反应器的情况，并未涉及二维换热反应器。 
固定床反应器的基本模型或理想模型假定浓度和温度梯度只在轴向上出现。
由于此类模型中的流动被认为是平推流形式，因此也将这类模型称之为基本一维
模型[13]。此类模型具有使用方便的优点，当时大多数的实际反应器都是基于这
类模型设计的。不过基本一维模型中的假定在某些反应体系中并不适用，比如由
于径向的流速变化和填料引起的混合效应会导致实际的反应器内部流动形态与
理想流型有较大偏差。为解决这类实际生产过程中可能出现的问题，人们提出了
有轴向混合的一维模型。该模型假定的参数是有效扩散系数和有效导热系数，故
在推导过程中暗含速度分布对所作假定的影响，相关研究已由 Levenspiel 和
Bischoff
[14]作了综述。即便如此，由于一维模型假设在横截面上温度均匀，因此
对于某些具有强热效应的反应时还是显得过于简化，这迫使人们开始对径向温度
梯度的影响进行研究[15-17]。其中 Yagi 和 Kunii[18]的工作颇具代表性，但这些研究
均未真正建立固定床反应器的二维数学模型。为引出二维数学模型，相关学者进
行了大量的前期工作。Bernard 和 Wilhelm 等[19-21]人获得了大量有关径向有效扩
散系数的实验数据，并由 Gunn[22-23]进一步统计并提高其系数精度。Yagi-Kunii[24]
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和 Kunii-Smith[25]以及后来的 Schlünder[26]都曾建立过计算𝜆er和𝛼w的模型。直到
1967 年 Forment[27]才第一次提出固定床反应器的二维数学模型，并给出热量和物
料衡算的具体公式。随后 De Wasch 在此基础上又提出非均相体系的二维数学模
型[28-29]，为固定床反应器模拟打下坚实的数学基础。本论文所研究的固定床反应
器模型正是基于此而展开的。 
1.4 计算模拟软件 
计算机自问世以来在各个行业都做出了十分重大的贡献[30]。上世纪 80 年代，
针对化工行业的模拟软件如雨后春笋般蓬勃发展，研究者利用计算机不断提升的
高性能，以数值分析为理论基础，采用了离散化的数学方法，使得原本一些复杂
的问题可以得到快速解决[31]，既推动了化工工业化的进程，也使得化工过程模
拟成为化工领域中一块不可或缺的技术力量。现在，化工过程模拟软件已经广泛
地被应用于化工过程的设计、测试、优化和过程整合中[32]。 
国外化工模拟软件起步很早[33-34]，上世纪 50 年代中后期，第一个真正意义
上的化工模拟程序——Flexible Flowsheeting 被美国 M.W.Kellogg 公司所开发。
到 80 年代，化工过程模拟软件的研发已经愈发专业，其产品也已经实现由专业
化向商品化的过渡，这一时期著名的 ASPEN PLUS 和 PRO/II 等商业化软件正式
走向市场。前者经过 20 多年来不断地版本更迭和技术改进，成为举世公认的标
准大型流程模拟软件，应用案例数以百万计[35-40]。后者在化工领域得到广泛使用，
特别是可以利用 PRO/II 达到优化生产装置、降低生产成本的目的，以获取经济
效益[41-43]。本论文所采用的 MATLAB 作为数值计算方面首屈一指的软件平台，
与 C 语言和 FORTRAN 语言相比，解算问题要简捷得多，并且支持将自行编写
的程序导入到 MATLAB 函数库中方便日后调用[44]，这一功能对于本论文编写通
用计算模块有很大帮助。 
国内化工过程模拟研究起始于上世纪 60 年代末。70 年代末化工部第五设计
院在国内率先推出了大型烃类分离模拟系统，80 年代由青岛化工学院韩芳煜、
丁慧华教授等人开发的 ECSS 模拟系统软件——ECSS 化工之星研究成功，并走
向商业化[45]。我校江青茵教授课题组自主研发 XD-APC 平台软件[46]，也在系统
仿真方向上做出了重要贡献[47]。 
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1.5 论文的工作与目标 
(1) 提出固定床反应器数学模型的通用求解方法 
固定床反应器的模拟，使用一维模型时常采用轴向空间离散的方法，而对于
二维模型则常使用轴径向的离散模型，这两种方法在面对不同体系与不同计算精
度时都有广泛应用。本论文所采用的离散方法是正交配置法，其优点在于有时可
不需要对衡算方程中的所有项进行离散，比如对于稳态二维模型的离散只需对反
应器的径向离散而轴向保持不变，而对于动态二维模型的离散由于时间积累项的
存在，需同时对轴径向进行正交配置化。 
(2) 简化通用解法 
经文献查阅可知，一直以来没有提出适用于固定床反应器模型的通用解法。
本论文的亮点是采用添加中间变量的方式，利用反应进度𝜉所具有的特性，通过
对中间变量的使用来求解每一个微元上各个组分的变化情况，解决了通用化计算
中因具体反应不确定而造成的计算困难。同时为了提高计算效率和计算结果的准
确度，在确定通用模型的衡算方程后，求解过程还将调用 MATLAB 中的工具箱
函数[48]，以简化通用计算模块的编程工作量。 
(3) 验证通用程序模块 
程序模块调验成功后，将通过两个具体实例对模拟结果进行验证。其中一个
是“乙苯催化脱氢”反应体系，另一个是“乙炔法制氯乙烯”反应体系。这样做的目
的是希望通过两个完全不同的反应体系，在给定不同初值条件和操作参数的情况
下，测试程序模块是否能够针对不同的实例分别得到正确的模拟结果，并通过对
比文献来验证其通用性和可靠性。 
1.6 本章小结 
固定床作为化工领域一类十分重要的反应器，国内外学者都对其进行了常年
的研究。特别是随着计算机领域的不断发展，化工过程模拟越来越成为化工领域
重要的一环。在化工生产过程中，固定床反应器多用于气相反应物料，因此在面
对一些强放热反应时，若操作参数波动较大，则往往可能造成温度飞升偏离操作
包络的情况，从而带来不可估计的经济损失。由此可见，事前进行反应过程模拟
的重要性。 
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